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ト秒時間分解誘導 Raman 分光実験を行った。この実験では、5 fs のパルス長を持つ可視レーザーパル
スをアリルビニルエーテルに照射する。アリルビニルエーテルの吸収帯は 220 nm より短い波長領域に
位置するため、可視光では 2 光子吸収であってもエネルギーが足りず電子励起は起こらないが、電子基
















                                    
そこで今回は COT を研究対象として選択した。COT とその 1,3,5,7-四フッ化体（COT-F4）の負イオン
光電子分光スペクトルの理論計算に取り組み、遷移状態の静的な性質である立体構造やポテンシャルエ
ネルギー曲面の形状に現れる置換基効果を議論した。負イオン COT の平面安定構造を初期構造とした







さらに、中性 COT-F4 の基準振動解析から負イオン光電子スペクトルを近似的に予測した。COT と比
較すると、分子の対称性の違いに由来して、ピーク数やスペクトルに現れる分子振動の種類が変化し、

























































の振動自由度を持つ系のサブマイクロ秒に及ぶ DFTB/MD から，室温では 2 種類の一軸回転（旋回と自
転）が主に誘起され，低摩擦ベアリングとしての機能を有していることを明らかにした。さらに，反応
経路自動探索プログラム GRRM を適用して，旋回と自転の経路に含まれる多数の遷移状態の同定に成
功した。より高精度な DFT を適用して遷移状態のエネルギーを評価し，– 60℃の低温ですでに旋回が観
測される頻度になっており，25℃程度の室温になって 1.2×106/s の頻度で自転が起こるという結果を得た。
これら回転頻度に基づく定量的考察から，旋回と自転が温度可変 NMR 実験に現れている２種類の運動
に対応していると結論づけた。このような回転経路や遷移状態に関する情報から低摩擦分子ベアリング
の設計指針が導けると期待される。 
以上，本論文は，本人が自立して研究活動を行うに必要な高度の研究能力と学識を有することを示し
ている。したがって，中村公亮氏提出の博士論文は，博士（理学）の学位論文として合格と認める。 
